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hexano  aplicando  la  Dinámica  Molecular.  Con  las  simulaciones  investigadas  a  las 







se ha podido  comprobar  la  validez de este método de  cálculo, aunque para  futuras 












able  to  explain  complex  physical  chemist  processes  and  foresee  results.  This  is 
something vital to minimize costs of the experiments that take place in the laboratory 
and find out which conditions are the best for the process. 
In  this  Bachelor  Degree  Thesis  different  transport  properties  of  hexane  have  been 
studied  applying  Molecular  Dynamics.  With  the  investigated  simulations  at  the 
temperatures 260, 280, 300, 320 and 340 K of systems made of a considerable amount 




















para  estudiar  propiedades  de  transporte  de  un  líquido  profundizando  en  los 

























químicos  del  problema  mediante  el  manejo  y  la  optimización  de  herramientas 
relacionadas  con  la  computación  como  el  desarrollo  de  algoritmos mejorados  para 


























































manera  independiente a  los enlaces o ángulos que tengan  junto a ellos. Están 
definidos por el potencial de Urey‐Bradley y dados por la ecuación: 
2
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donde  kUB  es  la  constante  de  Urey‐Bradley,  r1‐3  es  la  distancia  entre  los  átomos 
considerados como 1 y 3, y r1‐3(0) es  la distancia entre los átomos 1 ‐ 3 optimizada del 
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sencilla es  considerar  sólo  aquellos  átomos que  entren dentro de una  esfera de un 
determinado  radio  (cut‐off)1,3.  Sin  embargo,  este  método  es  insuficiente  para  el 
tratamiento  de  las  interacciones  culómbicas.  Por  ello,  para  el  tratamiento 
computacionalmente eficiente de las interacciones culómbicas a larga distancia, se usa 
el método denominado PME (Partricle Mesh Edwald)3. 
Hay que considerar todas  las  interacciones del sistema a estudiar,  las enlazantes y no 
enlazantes entre los distintos átomos. Por lo tanto, la energía potencial total del sistema 
vendrá dada por: 
total enlazante no enlazante
enlace angulo dihedro cruzado
Coulomb vdWaals
V V V









ecuaciones  (1)‐(6).  Es  un  campo  de  fuerzas  muy  utilizado  en  la  simulación  de 









a  lo  largo  del  tiempo  a  nivel  atómico.  Está  basada  en  el  estudio  de  las  fuerzas 
interatómicas  mediante  las  ecuaciones  de  Newton3.  Permite  calcular  muchas 






































hallar  la  energía  potencial  porque  la  derivada  de  la  energía  con  respecto  a  las 
coordenadas es un  cálculo  rápido de  realizar,  tal y  como  se muestra a  continuación 
tomando como ejemplo la expresión de la energía potencial de un enlace (ver Figura 3): 





















El  signo de  cada  componente del  gradiente  indica el  sentido  a modificar  (ampliar o 
reducir)  la  coordenada;  si  se  tiene una distancia muy pequeña  con  respecto a  la de 










a variar  la coordenada en cuestión. El valor elegido en este  trabajo  fue 0,01 nm. En 
cuanto al valor final del gradiente de la energía, numéricamente es muy difícil llegar a 
un valor de gradiente cero, por  lo que se utiliza el valor de 1000 kJ mol‐1 nm‐1. Estos 









viene  dada  por  la  Distribución  de Maxwell2.  El  primer  paso  en  una  simulación  de 
Dinámica Molecular es el  calentamiento, el  cual debe  ser paulatino. Para ello,  a  los 



























































se puede  conocer  la  trayectoria, es decir,  las distintas posiciones que  adquieren  las 
partículas  a  lo  largo  del  tiempo.  En  los  estudios  dinámicos  la  trayectoria  recorre  el 
espacio‐fase  del  sistema.  Es  decir,  todas  las  posiciones  y momentos  lineales  de  las 
partículas del sistema, tal y como se observa en la siguiente ecuación: 
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donde m es la masa de cada partícula,  ( ), ( ), ( )r t p t v t
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 son la posición, momento 
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propiedad  dependiente  de  la  posición  se  ha  buscado  tener  más  precisión  en  las 
simulaciones a lo largo del tiempo.  
La  simulación  debe  realizarse  para  un  sistema  en  continuo.  Es  decir,  conforme  se 
aumente la velocidad del sistema, los átomos difundirán hacia el vacío. Para evitar que 
esto ocurra se utilizan  las denominadas condiciones periódicas de contorno  (Periodic 
Boundary  Conditions,  PBC)3,6.  En  este  modelo  la  simulación  se  extiende  de  forma 
periódica en las tres direcciones del espacio. Las PBC permiten que la simulación sea en 






































de  calentamiento  asignando  las  velocidades  según  la Distribución de Maxwell hasta 
obtener la temperatura deseada. Tras esto, se deja evolucionar el sistema a lo largo del 
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La ecuación (17) también puede aplicarse al fenómeno de la autodifusión, consistente 
en la difusión de moléculas de disolvente en el propio disolvente. El hecho de modificar 
el  denominador  de  la  ecuación  de  Stokes‐Einstein  para  problemas  de  difusión  de 
partículas  de  tamaño  similar,  y  para  el  fenómeno  de  autodifusión,  ha  quedado 












una  propiedad  que  depende  del  desplazamiento  de  las  moléculas,  el  uso  de  las 
propiedades periódicas de contorno (Figura 6) da problemas ya que el movimiento de 
las moléculas no es real, dado que cuando una molécula sale por un lado de la caja entra 
por el otro  lado.  Idealmente  la  simulación  se debería hacer en una  caja de  tamaño 
infinito o muy grande pero esto último conlleva un esfuerzo computacional enorme. La 


















y  se  crea  una  caja  con  el  número  de moléculas  deseado  en  posición  aleatoria  (ver 










































realizados  en  estos  ordenadores  se  ejecutan  en  paralelo  usando  2  núcleos  del 
procesador. 




A continuación se van a explicar  las diferentes órdenes que se han  introducido en  la 
terminal  para  realizar  todos  los  cálculos.  En  el  ejemplo  mostrado  se  explican  los 


































fichero  em.mdp,  lee  la  estructura  inicial,  box1024.gro,  y  la  topología  del  sistema, 
topol1024.top. Esta orden genera un archivo binario, em.tpr, con toda  la  información 
anterior que es  leído  y ejecutado mediante  la  siguiente orden por el programa que 
realmente es el encargado de ejecutar los procesos requeridos y que genera todos los 
















realiza mediante  el  análisis  de  la  densidad  de  la mezcla  que  se  comprobó  con  una 
simulación a 300 K. Al estar el sistema previamente equilibrado el  resultado de este 
cálculo debe  coincidir  con  el dato  experimental.  Este  análisis  se  realiza mediante  la 
orden: 
gmx energy –f nvt.edr 
El  menú  de  respuesta  del  programa  de  análisis  energy  permite  elegir  muchas 
propiedades a analizar como la temperatura, energía cinética, energía potencial, energía 
total y presión. En este caso se eligió  la densidad ofreciendo un valor de 672  5,00 







velocidades  iniciales  a  las moléculas,  de  esta manera  se  obtienen  tres  trayectorias 
distintas que dan lugar a tres valores del coeficiente de difusión cuya media se utilizará 

























































En  la  Tabla  2  se  muestran  los  valores  de  los  coeficientes  de  difusión  obtenidos 
experimentalmente19,20,21,22,23,24  a  diversas  temperaturas  de  trabajo.  Una 












































Una  vez  obtenidos  los  coeficientes  de  difusión  para  las  diferentes  temperaturas  de 
trabajo, se puede calcular la viscosidad del sistema hexano según la ecuación de Stokes‐









































0,212	 																																		 20  
Finalmente, para el  sistema de N=1024 moléculas de hexano, el  volumen de  la  caja 












































































o Se  ha  observado  que  existe  una  dependencia  del  coeficiente  de  difusión 
calculado  y  el  tamaño  de  la  caja  del  sistema  a  simular,  observándose  que 




o Se  ha  encontrado  que  el  cálculo  del  coeficiente  de  difusión  varía  con  la 






es  tan  buena  como  en  el  caso  de  D,  seguramente  debido  a  que  el modelo 
aplicado es muy sencillo. 
o La consideración del hexano como esfera es una de  las aproximaciones en  las 
que este modelo se desvía del comportamiento esperado. 
































































































































































































Se  presentan  las  representaciones  del  coeficiente  de  difusión  frente  a  1/L  a  las 
temperaturas de trabajo estudiadas. La ordenada en el origen de estas representaciones 
se  corresponde  con  el  coeficiente  de  difusión  (D).  La  pendiente  de  estas 
representaciones se corresponde con el error de la desviación. Por ejemplo para 260K; 
D = (3,2 ± 0,7)∙10‐5  y para 280K D = (3,17 ± 0,04) 10‐5 en unidades cm2/s. 
 
 
Figura A.2.1: Coeficiente de difusión frente a 1/L a 260K. 
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Figura A.2.2: Coeficiente de difusión frente a 1/L a 280K. 
 
Figura A.2.3: Coeficiente de difusión frente a 1/L a 300K. 
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Figura A.2.4: Coeficiente de difusión frente a 1/L a 320K. 
 
Figura A.2.5: Coeficiente de difusión frente a 1/L a 340K. 
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